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ているが、本論分における方法の特徴は以下の 2 点である。まず第 1 に、原子変位に対する波動関数と電荷密度の応
答を線形応答の範囲内で、全エネルギーの二階微分を最小化することにより最適化した点である。また第 2 の点は、一









以上のように本研究は、 dampedmolecular dynamics 法と Lagrange の未定乗数法を採用した第一原理格子振動計
算プログラムコードを初めて開発すると同時に、その有効性を確かめたものであり、今後の物性物理学の発展に寄与
するところが大きい。よって本論文は博士(理学)の学位論文として価値のあるものと認める。
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